Анализ и оптимизации ХТС процесса синтеза метанола с помощью компьютерного моделирования by Осипенко, У. Ю.
Комп’ютерне моделювання хіміко-технологічних та біохімічних процесів і систем 
 
 110
действующих норм на качество продуктов и условия эксплуатации оборудования. 
Экономический эффект составил около 20 млн руб./год. 
Основные результаты внедрения:  
- изменена структура технологической схемы подсистемы стабилизации катализата – 
из ХТС исключен адсорбционно-десорбционный блок, выделение газов стабилизации 
полностью производится в колонне стабилизации; 
- произведена оптимизация режимов работы колонны выделения бензола – значение 
расхода орошения и температуры на контрольной тарелке рассчитываются по найденным 
экспериментальным зависимостям; 
- изменено расположение контрольной термопары для колонны выделения бензола К-
103 блока вторичной ректификации, контрольный датчик перенесен на 17-ю тарелку. 
Кроме того, разработана методика определения оптимального местоположения 
датчика контроля температуры в колонне выделения бензола на основании величины 
допустимого температурного интервала на контрольной тарелке при управлении процессом 
вторичной ректификации. 
___________________________________ 
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Синтез метанола – один из широко применяемых в промышленности способов 
переработки углеводородного сырья и в частности природного газа. Ежегодно растет спрос 
на метанол как сырье для получения формальдегида, аминов, уксусной кислоты, 
растворителей и др. Важной задачей является проблема повышения технологической и 
экономической эффективности этого процесса.  
Наряду со способами решения этой проблемы за счет внедрения новых катализаторов 
и совершенствования конструкций реакторных устройств, большое практическое 
применение находит оптимизация технологических параметров процесса синтеза метанола с 
помощью имитационного моделирования. При этом необходимо решать следующие задачи: 
- выработка оптимальной стратегии изменения технологических параметров 
промышленного синтеза метанола с учетом дезактивации катализатора; 
- своевременное изменение технологических параметров с целью недопущения 
перегрева катализатора 
- учитывая ограниченность анализов по составом потоков на производстве, возникает 
задача определения значений составов всех потоков схемы синтеза, для оперативного 
принятия решения по изменению расхода продувочных газов с целью уменьшения инертов в 
рециркуляционном газе.  
Целью настоящей работы является решение перечисленных задач для 
промышленного производства.  
Процессы синтеза метанола проводятся в проточных реакторах, используемых в 
циркуляционной схеме. Одним из наиболее часто применяемых является реактор полочного 
типа с байпасом холодного газа. На рис. 1 представлены две возможные блок-схемы с таким 
реактором. Катализатор в нем размещен в виде отдельных слоев, между которыми 
расположены устройства для распределения вводимого холодного газа.  
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а) – схема с четырехполочным реактором синтеза, б) – схема синтеза с пятиполочным реактором. 
Рис. 1 – Блок-схема процесса синтеза метанола 
Следует учесть, что при производстве метанола из синтез-газа наряду с синтезом 
метанола протекает восстановление СО2 в СО, сопровождающееся выделением воды, рост 
концентрации которой усиливает торможение синтеза метанола.  
Перед построением модели ХТС была изучена кинетика синтеза метанола и проведен 
выбор наиболее подходящих для данных условий синтеза кинетических моделей. Для этого 
были проанализированы существующие описания процесса, основанные на различных 
представлениях о механизме синтеза метанола [1−2].  
Анализ моделей, основанных на различных представлениях о механизме синтеза, 
показал, что они практически одинаково удовлетворительно описывают наблюдаемую 
кинетику в рабочем интервале изменения концентраций компонентов, поэтому могут быть 
использованы при моделировании кинетических процессов, протекающих в реакторе. Для 
моделирования была выбрана кинетическая модель синтеза из СО как теоретически наиболее 
обоснованная: 
1) СО + 2Н2 = СН3ОН 
2) СО2 + Н2 = СО + Н2О 
Для синтеза метанола было выбрано уравнение Померанцева [1], приведенное к виду 
(1), для реакции конверсии оксида углерода – уравнение Караваева (2). 
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где OHCHHCO CCC 32 ,,  – мольные доли водорода, оксида углерода, P – давление газа, 1k , 
2k  – константы реакции, cpK , и кpK , – константы равновесия реакции синтеза и реакции 
конверсии соответственно, 2HP , 2COP , COP  и OHP 2  – парциальные давления реагентов. 
В литературе предложено множество вариантов для расчета констант равновесия 
синтеза метанола. Для моделирования были выбраны константы равновесия (3), выведенные 
для условий высокого давления [3]: 
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где x, y, m и h – коэффициенты, меняющиеся с изменением давления газа, Т – температура, 0С. 
Корректировка кинетических коэффициентов проводилась сопоставлением состава 
газа, рассчитанного по модели с составом газа, полученным экспериментально на 
промышленной колонне. Расчет дифференциальных уравнений проводился методом Эйлера 
с пересчетом. 
При разработке модели сепаратора использовалось уравнение (4) для расчета 
константы фазового равновесия:  
 ki = λi(T)/P, (4) 
в котором для расчета летучестей компонентов, были получены температурные зависимости 
(5) для условий промышленного синтеза:  
 λi(T) = λi(28,6)·(1 + αi · ΔT + βi· ΔT2), (5) 
где T – температура, 0С, ΔT = T - 28.6; P – давление, МПа; α, β – температурные 
коэффициенты, рассчитанные для рабочего диапазона давлений и температур.  
При моделировании многополочная колонна синтеза была представлена в виде 
последовательно соединенных реакторов идеального вытеснения.  
Для расчета теплообменников и построения модели теплообмена использовались 
уравнения теплопередачи и теплового баланса, учитывалась неадиабатичность реактора, то 
есть рассчитывалось количество теплоты, отдаваемое охлаждающему газу.   
Расчет циркуляционной схемы проводился методом простых итераций. В качестве 
начального приближения для рециркулирующего газа были взяты усредненные за несколько 
месяцев значения. 
Разработанная модель ХТС синтеза метанола была программно реализована с 
помощью среды программирования Delphi. В разработке используется "легковесная" СУБД 
SQLite, поскольку для данной задачи не требуется работа с распределенной БД. СУБД 
SQLite – это простая, быстрая и надежная система, при этом БД физически размещается в 
одном файле, что облегчает доступ к ней. 
Разработанное программное обеспечение включает в себя следующие модули: 
1. Модуль расчета выбранной циркуляционной схемы синтеза метанола. 
Перед работой с программой необходимо в меню выбрать схему синтеза. Расчет 
осуществляется по входным параметрам, таким как свежий газ на установку, температуры, 
заданные на регуляторах (в том числе температуры входов на полки реакторов), начальные 
приближения состава газа в рециркуляционном потоке и другие. На рисунке 2(а) показано 
окно программы для расчета схемы синтеза по входным параметрам. 
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Значения входных параметров могут быть заданы вручную, или загружены из файла 
базы данных.  
Результаты расчета по основным параметрам (расход и состав метанола-сырца на 
выходе, температуры в колонне синтеза, состав и расход продувочных газов и другие) 
отображаются в том же окне, где указывались значения входных параметров. Для вывода 
значений параметров всех потоков схемы предусмотрена отдельная вкладка, на которой 
данные по всем потокам сведены в таблицу. На рисунке 2(б) приведено окно с вкладкой «Все 
потоки схемы». Для удобства на вкладке отображается выбранная при расчете схема синтеза 
метанола с пронумерованными потоками, которым соответствуют столбцы таблицы.  
  
а) вкладка «Расчет схемы» б) вкладка «Все потоки схемы» 
Рис. 2 – Окно программы 
Для возможности дальнейшей работы с полученными данными предусмотрен их 
экспорт в MSExcel. 
2. Модуль, позволяющий проводить исследования влияния изменения различных 
варьируемых параметров на работу всей ХТС. Данный модуль позволяет для каждого 
режима работы схемы найти оптимальные значения технологических параметров.  
ПО позволяет выбрать варьируемый параметр из довольно обширного списка, куда 
входят и температуры потоков, и расходы холодных байпасов, и данные по свежему газу, и 
другие. Расчет проводится в заданном пользователем диапазоне значений. Сначала схема 
рассчитывается для нижнего заданного значения, далее делаются шаги по варьируемому 
параметру и на каждом шаге снова рассчитывается схема, как если бы этот параметр 
изменялся дискретно. Возможное количество шагов от 1 до 500. Результаты расчета 
представляются в табличном и графическом виде. Для того, чтобы не перегружать график, 
доступен выбор параметров для отображения (рис. 3).  
Предусмотрена возможность экспорта результатов расчета в MSExcel. 
Это позволяет самостоятельно выбрать наиболее подходящие параметры процесса для 
заданного режима работы установку синтеза метанола. 
В результате исследований на модели была выявлена зависимость активности 
катализатора от температурного профиля колонны, а именно, установлено, что активность на 
первой полке может быть оценена по разогреву на этой полке, а средняя активность 
катализатора на второй, третьей и четвертой полках – по температуре входа на четвертую 
полку.  
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Рис. 3 – Окно программы вкладка «Расчетные исследования» 
В связи с этим был разработан: 
3. Модуль расчета коэффициента активности катализатора (рис. 4). Который 
позволяет решать обратную задачу, состоящую в определении коэффициента активности по 
дополнительной информации об объекте, то есть по значениям температуры после 1-й полки 
и температуры входа на 4-ю полку реактора. Решение обратной задачи проводилось методом 
деления шага пополам. 
 
Рис. 4 – Окно программы вкладка «Расчет коэффициентов» 
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По результатам расчетов коэффициентов активности было установлено, что при 
загрузке нового катализатора в течение первых месяцев его активность на первой полке 
уменьшается с более высокой скоростью, чем на остальных, а далее до конца срока службы 
катализатора (два года) наблюдается равномерное падение активности на всех полках. 
Можно сказать, что получаемые в результате расчетов данные могут быть 
использованы для оптимизации процесса замены катализатора. 
Разработанное ПО позволяет: оперативно отслеживать и предсказывать изменения, 
происходящие в системе синтеза, снизить вероятность перегрева катализатора, отследить 
снижение его активности по каждой из полок реактора, своевременно решать задачу 
изменения расхода продувки для снижения инертов в рециркулирующем газе и, при 
проведении на нем расчетных исследований, дает возможность найти оптимальные значения 
технологических параметров. 
ПО используется на действующем производстве. 
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Первичная переработка нефти является первым этапом производства товарной 
продукции нефтеперерабатывающего завода. На промышленных установках АТ и АВТ 
осуществляется разделение нефти на фракции, различающиеся температурными пределами 
кипения, а полученные продукты служат сырьём для других технологических процессов. В 
связи с этим оптимизация режимов работы установок первичной переработки нефти является 
актуальной задачей для оптимизации всего процесса нефтепереработки. 
Целью работы является оптимизация парожидкостного профиля ректификационной 
колонны К-2 установки первичной переработки нефти.  
Чаще всего рассматриваемая схема представлена ректификационной колонной с 3-мя 
боковыми стриппинг – секциям (рис. 1). В ряде случаев продукт стриппинга К-3/3 фракция 
300-3600C атмосферного газойля (АГО) не поступает на вторичную переработку, а 
используется как прямогонный компонент товарных мазутов и дизельных топлив. В таких 
случаях энергия, затраченная на разделение фракций АГО и мазута, используется 
неэффективно, так как на следующих этапах производственного процесса эти две фракции 
вновь смешиваются. В качестве более эффективного режима предлагается снизить отбор 
фракции атмосферного газойля без изменения нагрузки на холодильники колонны. А 
балансовый избыток жидкости на тарелке отбора питания стриппинга К-3/3 использовать в 
качестве орошения нижерасположенных секций №1 и №2 колонны К-2. Прежде всего, это 
позволит увеличить эффективность работы секций №2 вследствие поднятия соотношения 
встречных расходов жидкости и пара (L/V соотношение) на тарелках, тем самым отдалив 
рабочие концентрации на тарелках данной секции от равновесных.  
На основе фактических данных по работе промышленной установки первичной 
переработки нефти ЭЛОУ АВТ-2 была разработана её компьютерная модель, 
обеспечивающая высокую скорость и устойчивость расчёта в широком диапазоне исходных 
данных. Адекватность модели была проверена по всему комплексу параметров (составы 
фракций, температуры, давления, расходные показатели). 
